Перша міжнародна науково-практична конференція «Комп'ютерне моделювання в хімії та технологіях» by Тымчук, А. Ф.
Комп’ютерне моделювання природоохоронних процесів 
 128
Некоторыми авторами [3] для количественной оценки загрязнения почвы 
предлагается использовать коэффициент концентрации химических элементов и показатель 
интенсивности загрязнения почвы. Так как показатель интенсивности загрязнения почвы для 
исследуемого объекта равен iP =118,15, то категория интенсивности загрязнения почвы – 
очень опасная. Проведя анализ данной методики оценки загрязнения почвы, авторы пришли 
к выводу, что зависимость нахождения показателя интенсивности не соответствует 
установленным нормам [1]. Исходя из выше сказанного, применение такой методики 
является проблематичным. 
Исходя из проведенного анализа существующих подходов к количественному анализу 
загрязнения почв, можно сделать вывод об их разрозненности и отсутствии этапа принятия 
решений, поэтому существует необходимость разработки универсального подхода с 
принятием решений в системе ОВОС. Предложенный авторами подход основывается на 
суммарном показателе загрязнения почвы, который учитывает не только превышение 
допустимых нормативных значений содержания загрязнителей, но и их превышение по 
показателям вредности. Также разработана универсальная шкала принятия решений 
относительно загрязненности почвы с применением функции желательности, поэтому, по 
мнению авторов, предложенный универсальный подход принятия решения относительно 
загрязненности почвы может быть включен в систему ОВОС как важная составляющая 
процедуры анализа загрязнения почвы и принятия решений о приемлемости проекта.  
1) "Методические указания по оценке степени опасности загрязнения почвы 
химическими веществами" N 4266-87, утверждены МОЗ СССР от 13.04.87. 
2) Методические указания МУ 2.1.7.730-99 Гигиеническая оценка качества почвы 
населенных мест, утв. Главным государственным санитарным врачом РФ 7 февраля 
1999 г. 
3) Гуцуляк В.М., Присакар В.Б. Геоекологічне картування: Методичні вказівки до 
практичних занять. – Чернівці: ЧНУ, 2004. – 50 с. 
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Сорбция из растворов на твердых поверхностях является основой многих 
технологических процессов, разработка которых требует целого ряда расчетов, связанных с 
интерпретацией экспериментальных изотерм сорбции. Использование элементов 
компьютерного моделирования значительно упрощает подбор наиболее подходящих 
моделей для описания сорбционных процессов с учетом рассматриваемой границы раздела 
фаз. Наиболее распространенными теориями являются теория мономолекулярной адсорбции 
Лэнгмюра, модель нелокализованной адсорбции Хилла–Де Бура, теории полимолекулярной 
адсорбции Брунауэра-Эммета-Теллера и Харкинса-Юра, учитывающие представления о 
многослойной адсорбции. 
Целью исследований явилось определение возможности формального применения 
вышеупомянутых моделей сорбции по отношению к конкретным исследуемым системам.  
Математическую обработку экспериментальных изотерм  сорбции осуществляли 
путем их линеаризации с последующим использованием программы «Langmuir». В качестве 
сорбента использовали высокомолекулярный хитин, полученный из панцирей ракообразных, 
в качестве сорбатов – анионные и катионные поверхностно-активные вещества (ПАВ) – ряд 
алкилсульфатов натрия и хлоридов алкилпиридиния с длиной углеводородных радикалов от 
12 до 18 атомов углерода. 
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Экспериментально полученные изотермы сорбции ряда алкилсульфатов натрия   
хитином относятся к L – типу согласно классификации Гильса. Из всех рассмотренных 
уравнений  для описания сорбции АСН, кроме  уравнения Лэнгмюра (на первоначальном 
участке изотерм),  применимы уравнения Хилла – де Бура и БЭТ в более широком интервале 
концентраций. Уравнение Хилла – Де Бура выполнимо при степенях заполнения сорбента от 
0,2 до 0,7. Прямолинейная зависимость в линеаризованных координатах уравнения БЭТ 
наблюдается в интервале концентраций от 3,0 до 9,0 ·10-5моль/л. Выбор сорбционной модели 
позволил рассчитать параметры, характеризующие процесс сорбции. Параметр к1, 
учитывающий взаимодействие молекул АСН с поверхностью хитина, лежит в пределах  0,18 
- 0,23, с увеличением длины углеводородного радикала АСН незначительно усиливается 
взаимодействие молекул ПАВ с поверхностью сорбента. Параметр к2, характеризующий  
ассоциацию молекул на поверхности сорбента, рассчитанный по уравнению Хилла – де Бура, 
изменяется от  5,32 до 7,25 в зависимости от размера молекулы сорбируемого ПАВ, что  
соответствует когезии средней силы. Для этих систем использование программы «Langmuir» 
дает удовлетворительное соответствие величин констант сорбционного равновесия  к1 и 
предельной сорбции А∞, рассчитанных различными методами.  
Изотермы сорбции ряда хлоридов алкилпиридиния относятся к изотермам S-типа и  
L-типа по классификации Гильса, что ограничивает возможность использования 
представленных уравнений, поскольку  дает существенные отрицательные отклонения 
величин к1 и А∞. В ряде случаев удовлетворительно описывает сорбцию хлоридов 
алкилпиридиния уравнение Хилла – де Бура. Рассчитанный параметр к2 выше, чем для 
анионных ПАВ, и составляет 9,67. В поверхностном слое наблюдается ассоциация молекул 
ПАВ, которая определяется их строением, что подтверждается наличием плато на изотермах 
в областях концентраций гораздо меньших критической концентрации мицеллообразования. 
Таким образом, формальное применение уравнений сорбции с использованием 
компьютерных расчетов показывает, что целесообразно использовать несколько уравнений, 
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В условиях усиленного техногенного загрязнения территории Украины актуальными 
являются работы по исследованию и прогнозированию сложных экологических ситуаций 
методами математического моделирования и многомерного статистического анализа, 
реализованных в программных средствах. При этом актуальными является разработка и 
исследование алгоритмов оценок влияния техногенных нагрузок на окружающую среду и 
человека. 
На основе факторного анализа с помощью метода главных компонент был проведен 
многомерный анализ данных по содержанию радиоактивных металлов (137Cs и 90Sr) в 
основных продуктах питания (рыбе, мясе, молоке, хлебе, крупах) в 11 районах Черкасской 
области за четыре года (2000-2003г.г.) [1, 2], в результате которого мы получили 
интегральные показатели (факторы 1 и 2) с накопленной дисперсией около 80%. Эти 
интегральные показатели дают возможность определить структуру взаимосвязей между 
экологическими данными Черкасского региона, то есть сделать их классификацию [3]. 
Потом с помощью кластерного анализа проводилось районирование территории Черкасской 
области по радиоэкологическим показателям содержания 137Cs и 90Sr в основных продуктах 
